Applicant: Aran i bar ct a). 

Seria^o: Filed Concurrently Herewith 

Th^^^ktabolomc Profiling Methods Using Chromatographic and Spectroscopic ^^^^k 
D^^^^Rern Recognition Analysis 

D^^pf. 16313-0089 Sheet 1 of 10 




Applicant: Aranibar et al. 

Ser^^Jo: Filed Concurrently Herewith ^^^^ 
TC^^^^tabolome Profiling Methods Using Chromatographic and Spectroscopic ^^^^ 
l^M ^Bttern Recognition Analysis |H 
Dl^^fo. 16313-0089 Sheet 2 of 10 




Figure 2 



Applicant: Aranibar et al. 

S erial N o; Filed Concurrently Herewith 

detabolome Profiling Methods Using Chromatographic and Spectroscopic 
lattem Recognition Analysis 



!o. 16313-0089 



Sheet 3 of 10 



I 



O 



2 

"8 

o 



o 



E 



_ o 
co z 



o 
CO 
o> 
c 
c 



EE o a> 
t t t t xj XJ ro ro 

o o o o 3 3 3 3 o a> a> o -4T^T- •- 
OOOOQ.D.Q.Q.OWWILOOQQ 



oooooooooooc 

OOOOOOOOOOOCDOOOO 

o ooooooooooooooo 



a o o c o o o c o =: <~- O) O) 

: : : : : z z z z 8 s s s 

OOOOOOOOOOO O) O) 

OOOOOOOOOOOOOOOO 



iCMCMi-CO^CO^CMlOCM M Tf 

oooooooooo en en 
•oooooooooo cr> a> 

• oooooooooo O) o> 

• oooooooooo o) o> 
iodoooooooooo'o'oo 



88888! 

O O O O O I 
OOOOOOOOOOOOOOOO 



10 co in in 

0 0)0)0) 
0> 0) O) o> 

o> o> o> o> 

0) O) 0> 0> 

OOOOOOOOOOOOOOOO 



o o o o o o <_ 
o o o o o o o 
o o o o o o o 
o o o o o o o 



CO CO OO CO 

O) O) O) O) 

O) G> O) O) 

o> cr> o o> 

O) O) O) 0) 



CO OJ CNJ N (D TT N 

0)0 0 o o o o 

0)0 0 o o o o 

0)0 0 o o o o 

0)0 0 o o o o 



OOOOOOOOOOOOOOOO 



. . . . .§E SB 

t t t t T3 "O CO (O 

2 2 2 2§||| 2| f tin 

OOOOQ.ltLQ.UWWu.OOQQ 



m to in to id to to (O 



cm un < 
O o < 

o o < 
o o < 

- CM t 



O) 

S3 

o o 



3 

o'o'o o' 
o o o o 

o o o o 



o o 
co ro 
c c 



co o co m co o t- 

O i- -r- i- CM CNJ 

o'o'o'o'o'o'o' 
o o o o o o o 

CO CD CD CD CD CD CD 

o o o o o o o 

CO CO CO CO CO CO CO 

o o o o o o o 



rororororowrorororororororo 



ccccccccccccccc 
5553:55555555555 

20000000000000000000000000 

c c c c c c-*.*.*-*.*.*.*^:^-*^:^^:^^: c c c c c 

QOOOOOCCCCCCCCCCCCCCCOOOOO 
000000333ID333333333Z5300000 



oooooooo- 
oo o o o o 
o o o o o o 



o o o o o o 
o oooooooooooo* 



CM 






CM 


CM 


CM 


CM t- t- r* <- 


O 


g 


s 


o 


O 


o 


o o o o o 


O 


o 


o 


o 


o 


o 


o o o o o 


o 


o 


o 


o 


o 


o 


o o o o o 


o 


o 


o 


o 


o 


o 


o o o o o 


o 


o 


o 


o 


o 


o" 


o o o o o o 



LO CO CD i— CM 

O CO o o o 

8S888 

o o o o p 

OOOOOOOOOOOO 



CM CM CM-r-TfT-r^COOCMCOCMCOCMCM 

o t- o _ " " — — - - ' 

o o o 

o o o 

o o o 

o ooooooooooooooooooooooooo 



i- CM «- 



o 
o 
o 



8 8 



ooooooooooooooooo 



o o 

ooooooooo 



s? 



CO -r- 0)CO0)0)SO>U)^C0(0CO 
.x-TtmmcOCMCOCMCOCOOCO^tCM 
NT-T-NINNO^T-^-i-T-OrrT- 
- ■ — — OOOOOOOOOOOO 
OOOt-OOOOOOOO 



00000000000000000000000000 



o o o o o 



IO^t-C0^COC0<O(DNN<DC0 

Ot-OOCMOOO0)0)0)0)0) 
000000000)0)0)0)0) 
000000000)0)0)0)0) 



CO CD CO N CO N 
0) 0) 0) O) O) O) 

o) <y> o> o) O) O) 

0)0)0)0)0)0) 

o> o> o o> O) o> 

oooooooooooooooooooooooooo 



miiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiii 

88888821122112212211288 88 8 



i— CO ^1" CD N CO CD 1 



T-nTj-cDNoocj)Oi-CNM^incosa)o>OT-CNco^c\roT}-in 

OOOOOOO^-t-t-t-t-^-^-t- t-^t-^CM^CM C^CM^O O O O O 

o'o'o'o'o'o'o o o o o o o o o o o o o o o o'o'o o o 

2SSSaaaa8SS8SSSSSS88S8888R8 

0)00000000000000000000000000 

Wcccccccccccccccccccccccecc 



m 

<u 
u 
a 

ox 



Applicant: Aranibar et al. 

Serial No: F iled Concurrently Herewith 

Title: J^fc^ome Profiling Methods Using Chromatographic and Spectroscopic 
Data ^^^H Recognition Analysis 
Dock<^^^53 13-0089 



Sheet 4 of 10 



si 

CD 



E a? a> 



ttttttttt'p ro ro 

2 2wwcowcowww« orr oooo 
f£a:a:a:ix.a:a:Q:a:Q:£ a. 0-3 2222 
o oZ>Z>Z33333Z)3a> o -2 -2 .2 .2 

OOQ.Q.QLQ.Q.Q.Q.Q.Q.C0OOU.QQQQ 

^T-cMCMCMCMCMCMcocMCMcococoeoeoTi-<«-eo 

OOOOOOOOOOOOOOOOOx-O 

ooooooooooooooooooo 
ooooooooooooooooooo 

OOOOOOOOOOOOOOOOOOO 

ooooooooooooooooooo 



oooooooooooo 
oooooooooooo 
oooooooooooo 

oooo'ooooooooo 



CSI CD LO CO 

O O) CO ^- o> 
O Ol CD N O) 

0 0 0)0)0) 

oooooo 



_ _000000 0)0) 
OOOOOOOOO 0>0) 

ooooooooooooooooooo 



_ . - - — toooooooo^ro 
— - o o o o o o o 



oooooooo< 



o o o o o o o < 



ooooooooooooooooooo 



CD CD CD in in in to 
OOOOOOOOOcOi_ 

0)0)0)0)0)0)0)0)0)00000000 
0)0)0)0)0)0)0)0)0)00000000 
0)0)0)0)0)0)0)0)0)00000000 

ooooooooooooooooooo 



CO CD m CD m ^ U) (M 

O) CD O O O CO CD O 

0)0) oooooo 
0)0) oooooo 
0)0) oooooo 
ooooooooooooooooooo 



E a) a) 

tbtttbtbb'5 « « 

OOQ.Q.Q.HQLO.O.Q.Q.COOOU.QQQQ 



CO O 

o 

o'o 1 
o o 

» o o 

I CO CO 

> o o 



cm co in co co 



o'o'o' 
o o o 



o'o' 
o o 

' o o 

t CO CO 

I o o 



o'o' 
o o 

o o 
o o 

CO CO 

o o 



CM CM 

o'o' 
o o 

CO 



tJ- h- CO O 



o'o 1 
o o 

CO CO 



o'o 1 
o o 

So 

CO CO 



CM CO 

o'o' 
o o 

o o 

CO CO 

o o 

CO CO < 



EE aj a> 

h h h h xj *C0 "CO 

^^^^i <5 co 

2 2 2 2wwcow 2 g g 55gg 

ooooZ>Z)3Z)ooa)o -^-^*.2 .2 
OOOOKLOlCLUWWilOOQQ 



t-t-t-t-CMCMCMCM 

o o o o o o o o _ ... _ 
ooooooooooo 

OOOOOOOOOOO, 
000000000000)0000 

oooooooooooooooo 



CN CO CO Tf tJ- Tj- ^- i- r- 

ooooooooooo 
ooooooooooo 
ooooooooooo 

OOOOOOOOOOO O) O) 

o ooooooooooooooo 




CM T 

oogooogogog || 

OOOOOOOOOOO 0)0) 

oooooooooooooooo 



T"* t - CM CM < 

o o o o o < 

o o o o o < 

o o o o o < 

o o o o o < 



8 

o 

oooooooooooooooo 



_ _ _ _) o o o 

00)0)0) ooooooo 
00)0)0) ooooooo 
0)0)0)0 ooooooo 
oooooooooooooooo 



CO CO CO CO 
0)0 0)0 

oooo 
oooo 
oooo 



CO CM CM I s - CO r*- 

o o o oooo 

o o o oooo 

o o o oooo 

o o o oooo 



oooooooooooooooo 



E E 

hhhh --5 -5 
OOOOQ.Q.aQ.5wWliOOQQ 



co ca 

Ui t/3 

o o 



cm m co o - - . _ , — _ - _ _ 

CNI-^OOOOt-t— ■«— t-00-«— ■«— -^--f-CMCM 

o'^o 1 o'o' o'o 1 o'o 1 o'o' o'o 1 o'o' o'o'o 1 
o _o ooooooooooooooo 

CO S*^ ^■'-^^-t-t-t-CDCDCDCDCDCOCDCO 

— Ecmcmooooooooooooo~ 

CZCMCMCOCOCOCOCOCOCOCOCOCOCOCOCO 

oooooooooooooooo 



ooooooooooooooooooo ro oooooooooooooooo 



Applicant: Aranibar et a! 

Seria l No: Filed Concurrently Herewith 

Tltl^^fctabolome Profiling Methods Using Chromatographic and Spectroscopic 
Da^Kl^Am Recognition Analysis 

DoS^^m 163 13-0089 Sheet 5 of 10 





SMttS result file 
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na022400 




















Test file na040400 




















No. of patterns 




24 




















No. of input units 


: 1080 




















No . of output units : 6 
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Figure 4a 
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SNNS result file VI. 4 -3D 
Training file na022400 
Test file na040400 
No. of patterns: 24 
No. of input units: 108 0 
No. of output units: q 
Startpattern: i 
Endpattern: 24 
Teaching output included 


Treatment : 
Target : 
Output : 


13 . 1 Imazamethabenz 

0 0 0 0 0 0 
0.00223 0.99755 0 0 0 0 


Treatment : 
Target : 

Output : s 


14 . 1 Imazamethabenz 

0 0 0 0 0 0 
0.06789 0.93484 0 0 0 0 


Treatment : 
Target : 
Output : 


15.1 Sulfumeturon 

0 0 0 0 0 0 
0.00046 0.99955 0 0 0 0 


Treatment : 
Target : 
Output : 


16.1 Sulfumeturon 

0 0 0 0 0 0 
0.00102 0.999 0 0.00001 0 0 ] 


Treatment : 
Target : 
Output : 


17.1 Sulfumeturon 

0 0 0 0 0 0 
0.00194 0.99813 0 0.00001 0 0 


Treatment : 
Target : 
Output : 


18.1 Sulfumeturon 

0 0 0 0 0 0 
0.00013 0.99987 0 0 0 0 


Treatment : 
Target : 
Output : 


19.1 Sulfumeturon 

0 0 0 0 0 0 
0.00014 0.99985 0 0 0 0 


Treatment : 
Target : 
Output : 


2 0.1 Imazapyr 

0 0 0 0 0 0 
0.0018 0.998 0 0 0 0 


Treatment : 
Target : 
Output : 


21.1 Imazapyr 

0 0 0 0 0 0 
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Treatment : 
Target : 
Output : 
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0 0 0 0 0 0 
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Treatment : 
Target : 
Output : 


23.1 Imazapyr 

0 0 0 0 0 0 
0.00018 0.9998 0 0 0 0 


Treatment : 
Target : 
Output : 


24.1 Imazapyr 

0 0 0 0 0 0 
0.06579 0.93074 0 0 0 0 



Figure 4b 
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